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れている Teter-Payne -Allan の方法、エネルギー期待値最小化の方法の紹介しているo 次に、従来法の問題であっ
たフェルミ準位での縮退の問題を解決するために本研究で開発した Direct Minimization (DM) 法について説明し
ている。そして、これらの方法をフェルミ準位での縮退の問題が顕著に表れる系に適用し、従来法に潜む問題点と
DM 法の有用性を示している。



































の H+を他の水分子に放出して HaO+イオンを生成するという触媒作用のメカニズムを解明しているo さらに、
電界下でのイオン交換樹脂の触媒作用のもとでは、イオンの移動をアシストするように電界を印加すれば、水分
子の解離エネルギーは小さくなることを実証している。
以上のように本論文は、実空間差分法に基づく第一原理分子動力学計算手法を確立し、その有用性の評価を行うと
ともに、実際のシミュレーションへの応用を示したもので、表面物性分野や計算物理分野の発展に寄与するところが
大きい。よって本論文は、博士論文として価値あるものと認める。
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